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S A M E N V A T T I N G .
Beschreven is  de róntgenograf ische bepal ing van de kr is ta l -
s t ructuur  van het  zoubzure zout  van g lycy l -1- tyros ine.  neze be-
pal ing werd langs d i recte weg u i tgevoerd,  waarbi j  gebruik  werd
gemaakt van de isomorfie met het broomwaterstofzure zout. De bei-
de rcuten kr is ta l l iseren -  met  óón n,o lecuul  kr is ta lwater  -  in  de
ru imtegroep P2r;  de ' roosterconst ,anten z i jn :
G T . I t c l  :  a =  1 4 . 0 5  I  ;  b =  9 . 3 r .  I  ;  c =  b . 1 0 ,  4  ;  Ê =  9 1 0 2 0 '  ;
G T . H B T  :  a =  t 4 . Z S ' f l  ;  b =  9 . b 5 o l  ;  c =  S . 0 8 "  E  ;  9 =  9 1 o  + t
Het aantal mol.eculen per elementaire cel bedra.agt twee.
Van de beide zouten werden gewone en geintegreerde aequator
V/eissenberg-opnamen gerflaakt orn b- en c-.as, met behulp waarvan de
exper imente l 'e  s t ructuur factoren der  hO1 en hkc ref lect ies werden
b epaal d.
F len  ove rz i ch t  van  de  ve rde re ,  i n  hoo fds tuk  I I  besch reven ,
st ructuurbepal ing geef t  het  tegenover pag" 22 afgebeelde schema.
Door toepassing van de overheers ingsrnethode en van de isomorfe
vervangingsnethode wercl een [O1O] projectie verkregen, waarop een
chemisch p lausibel  nodel  kon worden geplaatst .  Di t  nrodel  rvas in
wezen gel i jk  aan het  e indmodel .  Na een voor lopige preciser ing der
x,  z-coórdinaten werd met  de isomorfe vervangingsmethode en, ,  dub-
bele"  Fbur ier-synthese van r le  n ie.b-centrosymmetr ische IOOt]  pro-
ject ie  bepaald,  welke aan de hand van het  model  kon worden gein-
t erp reteerd.
Bi j  de h ierna volgende preciser ing der  parameters door  mlddel
vaÍr  opeenvolgende Four ier-synthesen der  beide pro ject ies lverd aan
he t  mo lecuu l  k r i s ta lwa te r  een  an l so t rope  warmte t r i l l i ng  t oege -
kend ,  waa rdoo r  n ie t  a l 1een  de  ove reens temming  tussen  Oe  [O tO ]
Fr"p-  ên Fo"r-  synthesen verbeterde,  maa,r  ook de overeenstemming
tussen  de  be rekende  en  de  expe r imen te le  s t ruc tuu r fac to ren .  De
voor de h01 en de hkO structuurfactoren verkresen waarden van de
betrouwbaarheidsf actor R bedraeen :
R r ,o  r  :  C .  14L  en  Rnro  =  0 .  101 .
De^waarschi jn l i jke fout  in  de atoomafstanden bedraagt  ongeveer
0.02 X,  wanneer beide atomen in de pro ject ies afz,onder l i jh  waar-
neembaar z i jn ;  voor  de andere atoomafstanden wordt  z i j  op het
dubbele hiervan geschat.
De gevonden st ructuur  nordt  in  hoofdstuk I I I  beschreven.  tTet
g lycy l tyros ine nro lecuul  bezi t  een b i j  benader ing v lakke keten,
ten opzichte waarvar  het  v lak van de benzeenr ing is  gedraaid;  de
r--
7 0
carboxy lg roep l ig t  j ,n  een v Ia t r ,  da t  ongeveer  loodrecht  s taa t  op
d e  k e t e n r i c h t i n g .  I t e  c o n f i g u r a t i e  - C H r . C O . N I l -  i s  v l a k ,  d e  h i e r
op t redende a fs tand C-N is  du lde l i j k  kor te r  dan de  lengte  van een
enke lvoud ige  b ind ing  tussen een koo ls to f -  en  een s t i ks to fa toom.
De g lycy l ty ros ine  molecu len  l iggen met  hun lengter ich t ing  a l le
evenwi jd ig  aan de  a-as  en  vormen lagen,  evenwi jd ig  aan he t  (C10)
v lak"  In  een laag ro rden de  molecu len  in  hoofdzaak  b i jeengehouden
door  de  ch loor ionen en  de  waterno lecu- len ,  te rw i j l  de  ch loor ionen
tezamen met CH..o en NH..O waterstofbruggen voor de sanenhang der
l a g e n  z o r g e n .  D e  b e n z e e n r i n g e n  l i g g e n  i n  1 a g e n ,  e v e n w i j d i g  a a n
het  (100)  v lak ,  we lke  lagen de  reg ionen sche i .den,  waar in  a l le  po-
laire gnrepen voorkomen.
In  he t  Aanhangse l  uorden in  de  eers te  d r ie  paragra fen  resp .
besproken de  in tegrerende we issenberg-gpn iometer ,  een zwar t ings-
schaa l -apparaat  en  een mic ro-photometer ,  we lke  ins t rumenten b i j
he t  onderzoek  hun gro te  b ru ikbaarhe id  bewezen.  Tens lo t te  i s  he t
door ons toegepaste systeem voor de berekening van Patterson- en
Fourier-synthesen met behulp van IBl, l--ponskaarten behandeld.
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